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. 研 究 の 動 機
ラインシェイプ関数が関係する現象例として，分子による光の吸収・放出を考えよう。この場合，ライ
ンシェイプ関数の導出に対する従来の考え方は次のようになる。まず，着目する分子へ外部摂動（分子と
電磁場との相互作用）V が働くと，状態 |iu〉（添え字 i と u ははそれぞれ電子状態と振動状態を表す）か
ら状態態 |f[〉への遷移確率は Fermi の黄金則に基づき
piu→f[＝
2p
2 |〈iu| ÂV|f[〉|2d(Ef[－Eiu±v) (1)
と表される。ここに d はデルタ関数を表し，Eiu と Ef[はエネルギー準位（電子系エネルギーと振動エネ
ルギーの和）を，v は吸収・放出される光の角振動数を表す。次に，着目する分子が媒質中にある場合


































[ âr(t), ÂH] (3)
と表される。ここに ÂH は，分子ハミルトニアンを ÂHM，分子と溶媒との相互作用を ÂU，溶媒ハミルトニ
アンを ÂHB，電磁場ハミルトニアンを ÂHR，そして分子と電磁場との相互作用を ÂV とすると




分子と電磁場の状態は， âr(t) を溶媒に関して縮約した密度演算子 TrB âr(t) によって記述される。この
TrB âr(t) の方程式を式(3)から導くために，まず âr(t) を次のようにユニタリー変換する（この変換の目的
は，方程式から溶媒ハミルトニアンを消去するためである）







[ ÂHM＋ ÂHR＋ ÂV, ârI(t)]－
i

[ ÂU(t), ârI(t)], (6)
ÂU(t)＝exp ( i ÂHBt) ÂU exp (－ i ÂHBt) (7)
となる。縮約された密度演算子は対角和の性質を考慮すると







[ ÂHM＋ ÂHR＋ ÂV, TrB âr(t)]－
i














Nakajima-Zwanzig マスター方程式は，全体系を記述する量子論的 Liouville 方程式から射影演算子を用
いて部分系の運動を抜き出した方程式であり，時間に関して非局所的な微積分方程式で表現されている。


























. お わ り に
研究会は，今回で 6 回目とのことであるが，いま原稿を執筆している12月末の 6 年前，森氏と共に語
り合って家路を共にした。これが最後の別れとなってしまったことを今でもはっきり覚えている。それか
ら 2 週間くらいして訃報の連絡があり，ショックを受けた。時間は経ったが，この場を借りてご冥福を
祈ります。
